Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Trocha historie

Krystaly kiemene z rliznych mist na svété



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

Co byste méli po dnesni pfednasce umeét:

 védeét a vlastnimi slovy vysvétlit pojmy elementarni bunka, krystalova mriz, translacni
symetrie, hmotna baze

* porovnat bodovou a prostorovou grupu (krystalu)

* vysvétlit a na prikladé ukazat dusledky zavedeni translaéni symetrie v krystalech

* popsat rlzné metody rustu a pripravy krystalickych latek (polykrystalickych, monokrys-
talickych)

* vysvetlit, jak struktura latky ovliviuje jeji fyzikalni vlastnosti, vCetné ukazky aplikace
Neumannova, Voigtova a Curieova principu
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Trocha historie

Georg Bauer Agricola

(1494 - 1555)
Johann Kepler

(1571-1630)

De Re Metallica Libri X1l — zaklady

mineralogie (nerosty popisovany podle Strena seu de nive sexangula
barvy, hmotnosti, lesku, chuti, pruzracnosti (Novoroéni darek &ili
a vnéjsiho vzhledu) o hexagonalnim snéhu, 1611)

nejtesnejsi usporadani kouli, koordinacni
¢islo, neménnost thld rovin a hran snéhovych
vioCek, stavba vioCek z kulovych ¢astic vody
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S,

Trocha historie

rowe Tantiew dre*

René J.Haly
(1743-1822)

rlzné formy urcité krystalické latky v sobé

. \ obsahuji stejny primitivni tvar, jadro,
Niels Stensen preduréené prirodou

(1638-1686)

zakon o stalosti Uhld

"Jak krystal vznika nevime. Jeho rist je vSak zcela pochopitelny.
Neprobiha zevnitr jako u rostlin, ale tim zplisobem, Ze se na jeho
vnéjsi stény ukladaji jemné castice prinasené z vnéjsku kapalinou.

n

Translaéni symetrie

| '-:"”'.;'
g =l .
Gfr |- S

Ehomb-dodecahedron

Pentagon-dodecahedron
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Trocha historie

vnejSi symetrie jakéhokoliv krystalu
musi odpovidat jedné z 32 oddéleni
(tfid) symetrie (bodové grupy krystalu)

Auguste Bravais
(1811-1863)

J.F.C. Hessel 0 . .
(1796-1872) 14 typu prostorovych mrizi

230 zplsobl “ulozeni” atomU v prostorové mfizce
(prostorovych grup)

JS.Fjdorov A. Schoenflies
(1853-1919) (1853-1928)
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popis symetrie krystal(
periodické opakovani zakladni buriky/mfizky

struktura = mriz + hmotna baze

—
—

miizovybod R = nidy + Noly + ...+ N, a,,

.. realny krystal

... tenka vrstva

.. kvantovy drat, polymer

.. 2D krystalografie

.. 1D krystalografie

.. kvazikrystaly

>3 ... nesouméritelné struktury

RPNFRPNW | 3

Bodova symetrie prazdné mrizky urCuje
krystalografickou soustavu
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popis symetrie

[a ;éa] [alzaz]
| &, #a,] 1 2 ¢ = 90°

¢ =90°
a'2
¢ obecny
P
al

prvky symetrie: E, i, prvky symetrie: E, i, C,,
prvky symetrie: E, 1 = C,
grupa symetrie:[ C, | 6, 0, Gy Gy Oy g
[ NENBLIIEE mrlzka] grupa symetrie: grupa symetrie:
{ pravouhla mrizka ] [c“:tvercové mﬁ'ika]

mrizky jsou primitivni P
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popis symetrie

L2=2]

a
¢ obecny
P
a

prvky symetrie: E, I, o,, 0,

grupa symetrie:

pravodhla mfizka| |

poi

Definice: kazda prazdna mrizka rizného typu pfislusejici k jedné soustaveé je
Bravaisova mfizka

(rGizné typy ¢tvercovych/kubickych mfizi)
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popis symetrie

La.=a | prvky symetrie: E, i, C,, C,,Sesto

grupa symetrie: C,
hexagonalnl mrlzka

Soustavy ve 2D

777 @ (s
NS S

P

// /V///
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popis symetrie

a#b#c oa#*pP#Y
Bravaisovy mr¥izky ve 3D s sy
vy ky triklinicka soustava P C
Al APe/ a#b#c a=pf=90°#vy
B! l % 's”ﬂ“‘rf o,
7 w47 monoklinicka P,A C,,
Simple cubic Bﬂd‘f'cieb"i':erﬂd FEDE'H'::}Ei;ltEFd a - b £ c o = B _ y _ 900
Y . f{‘ ortorombicka P, A, I,F D,,
1 "'“-.H l— L. l ;"..f ';?-.
: R ) ' a=bh#c o=p=90°vy=120°
Sk e G e hexagonalni P D,
o7 ) a=b=c «a=p=y<120°=90°
! b ix i : - P ’
Par~ !{.ﬁ‘ trigonalni R D,
Base-Centered Face-Centered Rhombohedral Hexagonal a — b # C a = 6 - y - 900
Orthorhombic Crthorhombic
tetragonalni P,1 D
A 47 = ) "
!‘7 A Vi a=b=c a=p=y=90°
Vonodinic  Monocimig Tl kubicka PILF O,
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Bravaisovy kubické mtizky

primitivni prostorove plosné
centrovana

R, = nia; + nsas + ...+ n,,a,,
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popis symetrie

Uplna symetrie krystalu je dana prostorovou grupou.

3D 2D
krystalove soustavy 7 4
Bravaisovy mrizky 14 5
bodové grupy 32 10
prostorové grupy 230 17

32 =7 (tetrag.) + 5 (kub.) + 7 (hex.) + 5 (trig.) + 3 (ortoromb.) + 3 (monokl.) + 2 (trikl.)
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popis symetrie

Uplna symetrie krystalu je dana prostorovou grupou.

%
p ©

« «

Mriz hmotna baze

krystal je trojrozmeérné periodicky (opakovani zakladniho vzoru — elementarni bunky)

TRANSLACNI SYMETRIE
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popis symetrie

a#b#c a#*pP#Y
triklinicka soustava P C,

a#b#c a=p=90°#y
monoklinicka P,A C,

a#b#c a=pf=y=90°
ortorombicka P, A, I,F D,

a=b#c o=pf=90°y=120°

hexagonalni P D
a=b=c O(:ﬁ:y<1200¢900 myi>
trigonalni R Dy,

a=b#c a=p=y=90°
tetragonalni P,1 D,
a=b=c a=pf=y=90°

kubicka PILF O,
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popis symetrie

Monoc]ini@ P12Jel No. 14 21/5(2
Can

® O -® TR
O @ 8 B : 5 :
| o —
4 : : *
‘G} D%_ "E' b et o ! _‘_%
o 10 O * .
Origin at T; unique axis b 2np SETTING
N‘mbﬁgﬂﬁm;u Co-ordinates of equivalent positions Conditions limiting G

and point symmetry possible reflections

General:

4 e 1 xpz &35 Ti+pd-n xid-pi+o Rkl Mo conditions
RO j=2n
0k: fe=2n

Special: as above, plus

3 4 1 308 330 \ hmotna baze
1

T 0043 040 |
: . : : hkcl: k+1=2n
2 b T 300; L4
2 a T n'rnpﬂ: Ub‘}:l'

Symmetry of special projections

(001) pgm; a'=a, b'=b (100) pge; b =b, ¢'=c {(010) p2; c'=¢f2,a'=a
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popis symetrie

cubic tetragonal  triclinic orthombic

T3 s
ap, (W

hexagonal monaoclinic trigonal

hmotna baze

16



typy

zakladni strukturni
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popis symetrie — dalSi prvky symetrie

rotace+translace zrcadleni+translace
2 Z;
<> T
O—
o ag dg
O——0O —O
g5
O—
a, Qs a5
O—+—0, —O,
a, f
t W e
dz @ % a,
O_____ O P e
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popis symetrie — dalSi prvky symetrie

naleznéte opakujici se motiv (2D elementarni mfiz)

II' f
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popis symetrie — dalSi prvky symetrie

naleznéte opakujici se motiv (2D elementarni mfiz)
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popis symetrie — dalSi prvky symetrie

naleznéte opakujici se motiv (2D elementarni mfiz) a skluzovou rovinu:
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Krystaly kolem nas

materialy anorganicke monokrystaly (Sperky, optika, lasery,
polovodice,...)
polykrystaly (bézné kovy....)

nekrystaly (skla, amorfni latky,....)
organicke

realny krystal: defekty (vakance, pfimésové atomy, dislokace, ....)
povrch !!

prirodni materialy, uméle pfipravené materialy
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Krystaly kolem nas

jak poznat krystal: klasicky (mineralogie), Steépnost,
anizotropie vlastnosti (opticke, elasticke, elektricke,....)

difrakce — usporadani atomu
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Krystaly kolem nas

S% 3%

10%

[ ] SEMICONDUCTORS

B SCINTILLATION CRYSTALS
B OPTICAL CRYSTALS

B ACOUSTIC OPTICS CRYSTALS

. LASER & NONLINEAR CRYSTALS

|:| JEWELRY & WATCH INDUSTRY
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“Vyroba” krystall
dendriticky rlst

z plynu
Py 7o)

snéhove vlocCky v

(Patricia Rasmussen,
www.its.caltech.edu/~atomic/snowcrystals/ )

|

—— e e ——
M
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A linie rozpustnosti

“Vyroba” krystall

teplota

z roztoku

mez kontrolované krystalizace

nenasyceny roztok

metastabilni oblast

samovolna krystalizace

[ -

koncentrace

nasyceny roztok nasygen_)’/ roztok p9stupné

— zahustujeme (napfr.
odparovanim),

— presyceny roztok,

.\ ze zarodku se rozrlsta krystal

\ A v o
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vznik amalgamu sgribra’ f
a rust krystalu strlt;ra

Dianin strom




Atomova fyzika a elektronova struktura latek

\ \ \\\‘ \

‘Krystallzace\
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potasstumferncyanide
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“Vyroba” krystall

Bridgmanova

cold Zone

metoda Napr.,_ L .
mnohé intermetalické skoucCeniny
furnace
] . yb
m
=)
hot zone 3
= |
(D
adiabatic
Zone [

— 3
uonoeup pmoibN, &

Sm 9 30
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4
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“Vyroba” krystall

zonalni tavba
|
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rist krystalu Fe,O, (magnetitu)
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“Vyroba” krystall

tahaci

Czochralského metoda hlava

zarodek

tavenina ingot

tUhnUtll kelimek

Jan Czochralski (1885-1953)

zarodek

ohrev (el.oblouk)

J

Napr.
mnohé kovy: Si
intermetalicke slouceniny (CeRu,Si,) 5,

tavenina
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Czochralského metoda

Jan Czochralski (1885-1953)

35



Atomova fyzika a elektronova struktura latek

krystaly a vlastnosti (anizotropie)
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

skalar - hmotnost, teplo, objem
vektor - elektricke, magnetické pole, gradient teploty
tenzor - deformace, napéti, ...

Aﬁ m— ﬁAT pyroelektricky jev

j} — 5—E_'} Ohm(lv zéakon
J1 011 012 013 Fn
J2 | = | 021 022 023 Fo

J3 031 032 033 Fi3
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

jl 011 012 013 E

Jo | = | 021 029 093 Eo

VE 031 032 033 b3

J1 = o11L4 E = (Elﬁoao)
j2 — UIQEQ ;HE_?

73 o13lu3
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

hodnota fyzikalni veliCiny v daném smeéru
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

Neumann(v princip: Fyzikalni vlastnost ma symetrii stejnou nebo vyssi, nez je bodova

symetrie krystalu.

/
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

Voigtv princip: Tenzor zadné fyzikalné veli¢iny se nesmi zménit pfi jakékoliv operaci
bodové grupy symetrie krystalu.

Tz = Z Z ;i LikCy
ik

Xe=1*Cc0os((p) =C;
Ye=1*c0s(90-¢) =c;
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

Voigtv princip: Tenzor zadné fyzikalné veli¢iny se nesmi zménit pfi jakékoliv operaci
bodové grupy symetrie krystalu.

napr. dvojCetna osa podel osy y

/ /
;= —C Co=0Cy (3= —cC3
Tq = Z Z c;i Lircr (T je symetricky)
ik

2 . p. 2 .
[T]q = TH(J] - TQQ(El = TE;;-;(J;; 4= 2T12C1(32 . s QTL‘;ClC;; “+ QTQ;;(_TQC;;
. 2 2 . 2 i - i 3 '
[T]g’ = 1116 + dagcy + I33c5 — 2142100 + 2130103 — 21930003

|

119 =193 =10
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

Voigtlv princip: Tenzor Zadné fyzikalné veli¢iny se nesmi zménit pfi jakékoliv operaci
bodoveé grupy symetrie krystalu.

o £11 €12 E13 .. _ . ;
triklinicka (6) Fy S obecny elipsoid, €,_libovolné

£33
2 2

.~ * | .-'1:2 ~ |- | L il L] —
£11 ) £13 £11:8) T £2275 -+ £33l T 2.:;;:,.]' 1y = 1

monoklinicka (4) ( 2 (dvojéetna osa podél osy x,)

=33

11 0O ()
5 0

2 . 2 ~ 2
f“.I'l = 5-3-3.'1‘7.2 —+ :33.1,3 == ]_

m
| ]

ortorombicka (3) ( . (dvojcetne osy podél osy x,, X,, X,)

trigonalni, (rotaéni elipsoid)

tetragonalni (2) £33

£11 0 0
kubicka (1) en

ezt 25 +23) =1

(koule)

hexagonalni, (5 n 0 0 ) enn (2t + @) + eszzy = 1
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

Couriellv princip (superpozi¢ni): Krystal zméni svoji bodovou symetrii pod vlivem vnéjsiho
pUsobeni tak, Ze zachova pouze ty prvky symetrie,
které jsou spolecné s prvky symetrie ptsobeni.
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

m3m ’\ /'\ N
Par
0(.';0(.;0
\ Meaed”/

commm....

kubicky k. » tetragonalni k.
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krystaly a vlastnosti (anizotropie)

Courielv princip (superpozic¢ni): Krystal zméni svoji bodovou symetrii pod vlivem vnéjsiho
plsobeni tak, Ze zachova pouze ty prvky symetrie,
které jsou spolecné s prvky symetrie plisobent.
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Q-meter

P
" o
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